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 Résumé 

Dans ce travail, nous avons étudié la complexation de molécule PENICILLINE avec 

la β-cyclodextrine. Dans cette étude nous avons tenu compte seulement de la stœchiométrie 

1:1. 

Nous avons simulé l’inclusion de PENICILLINE dans la β-CD en utilisant la méthode 

semi empirique PM6, DFT et les méthodes ONIOM2 et NBO. Les énergies de complexation 

et d’interaction pour les deux orientations considérées sont rapportées. 

Nous avons trouvé que l’orientation B ou le groupement aniline est orienté vers la 

face large de β-CD est plus stable, les calculs thermodynamique statistique à 1 atm et 298.15 

k ont montré que dans le vide, le processus de complexation est exothermique et 

enthalpiquement favorable. L’énergie de complexation négative calculée suggère que les 

complexes d’inclusion sont stables. Les résultats des orbitales HOMO et LUMO confirment 

la meilleure stabilité de l’orientation B.  

Enfin, l’analyse NBO a été réalisée sur des complexes optimisés à la base de la 

méthode ONIOM2 pour quantifier les interactions donneuses accepteuses entre 

PENICILLINE et β-CD.   

Mots-clés : complexe d’inclusion, β-cyclodextrine, PENICILLINE, PM6, DFT, ONIOM2, 

NBO.    

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

Abstract 

In this work, we studied the complexation of molecules PENICILLIN with β-

cyclodextrin. In this study we considered only the stoichiometry of 1:1. 

We simulted the inclusion of PENICILLIN in the β-CD using the semi-empirical 

method PM6, DFT and ONIOM2 and NBO methods. The energies of complexation and 

interaction for both orientations considered are reported. 

We found that the orientation of the amylin group or B is deeply inside the 

fydrophobic cavity of β-CD is more stable, statistical thermodynamics calculations at 1 atm 

and 298.15 K have shown that in a vacuum, the process complexation is exothermic and 

enthalpically favorable. The calculated negative complexation energy suggests that inclusion 

complexes are stable. HOMO and LUMO orbital investigations confirm the better stability of 

orientation B. 

Finally, natural bond orbital (NBO) was performed on the basis of optimized complex 

ONIOM2 quantify the interactions between donor acceptor PENICILLIN and β-CD.  

Keywords ꓽ inclusion complex, β-cyclodextrin, PENICILLIN, PM6, DFT, ONIOM2, NBO. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 ملخص

سيكلودكسترين الحلقي ذو الارتباط -βدخال بين جزيء بنسيلين مع جزيء في هذا العمل، قمنا بدراسة تكوين معقدات الإ

1:1.  

الحلقي استعملنا الطريقة الشبه التجريبية   سيكلودكسترين-βقمنا بدراسة نظرية لعملية احتواء جزيء البنسيلين مع جزيء       

ن طاقات التعقيد والتجاذبات لكلا الاتجاهين تم حسابها. إ، NBOو   ONIOMو  DFTوالكثافة الوظيفية   PM6 

( هو الأكثر تفضيلا من الناحية الطاقوية حيث أن مجموعة الأنيلين في جزيء Bن كل الطرق المستعملة تبين أن الاتجاه )إ

سيكلودكسترين الحلقي والحسابات الإحصائية القيم التارمودينامكية تمت عند -βبنسيلين تكون جهة التجويف الضيق ل ال

  كالفن أثبتت أن تشكيل المعقد ممكن من الناحية الطاقوية وتؤكد النتائج المدارية  298.15الضغط الجوي ودرجة حرارة 

HOMO    وLUMO ( استقرارا أفضل لاتجاهB.)  

حددت التجاذبات المعطية والاخذة بين جزيء البنسيلين  ONIOM2المطبقة على المعقد المحسوب بطريقة  NBOخيرا وأ

ديكسترين الحلقي-βمع جزيء   

PM6، DFT، ONIOM2، NBO ،سيكلودكسترين، بنسيلين-β ،الكلمات المفتاحية: معقد إدماج 

 


